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1 Kutata´si terv
Kutata´sainkat elso˝sorban a ma´gneses ve´konyre´tegeknek e´s nanoszerkezeteknek a nagysu˝-
ru˝se´gu˝ adatta´rola´sban valo´ alkalmazhato´sa´ga valamint az alkalmaza´sok alapjait jelento˝
fizikai jelense´gek mege´rte´se motiva´lta. A relativisztikus hata´sok, ko¨zo¨ttu¨k is elso˝sorban
a spin–pa´lya ko¨lcso¨nhata´s, sza´mos jelense´gben meghata´rozo´ak, mint pl. a ma´gneses ani-
zotro´pia, ku¨lo¨nbo¨zo˝ reorienta´cio´s fa´zis a´talakula´sok vagy a dome´n–falak ke´pzo˝de´se, ame-
lyek fontosak pl. a mero˝leges ma´gneses adatta´rolo´ anyagok (PMRM, perpendicular mag-
netic recording media) terveze´se´ben is. A jelen pa´lya´zat szerves folytata´sa az OTKA
2002-ben leza´rult T030240 nyilva´ntarta´si sza´mu´ projektje´nek, amelyenek Dr. Szunyogh
La´szlo´ volt a te´mavezeto˝je. Az e projekt keretein belu¨l alkalmazott elja´ra´sokat haszna´ltuk
fel kuata´saink sora´n illetve fejlesztettu¨k tova´bb. A szerzo˝de´sben a ko¨vetkezo˝ fo˝bb kutata´si
program pontokat adtuk meg:
1. Ma´gneses ve´konyre´tegek – Co/Cu(100), Fe/Cu(100) – magnon spektruma´nak e´s
ma´gneses anizotro´pia´ja´nak meghata´roza´sa ku¨lo¨nbo¨zo˝ re´tegvastagsa´g esete´n. Ugyan-
ezen rendszerek Curie hoˆme´rse´klete´nek vizsga´lata a re´tegsza´m fu¨ggve´nye´ben a spin-
hulla´m ko¨zel´ıte´s seg´ıtse´ge´vel. A te´mako¨rben 7 publika´cio´ szu¨letett: [4,3,9,20,22,23,26]
2. Re´teges szerkezetu˝ ferroma´gneses anyagokban – CoPt, CoPt3 – ma´gneses dome´n-
falak vastagsa´ga´nak first principles meghata´roza´sa. Megvizsga´ljuk a dome´nfal szer-
kezete´nek elte´re´seit a fenomenologikus modell a´ltal jo´solt szerkezetto˝l. Transzport
tulajdonsa´gok meghata´roza´sa a dome´nfalon kersztu¨l. A te´mako¨rben 7 publika´cio´
szu¨letett: [2,1,10,8,11,7,16].
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3. Felu¨leti hordozo´ra helyezett szennyezo˝k, atomcsoportok elektron- e´s ma´gneses sz-
erkezete´nek vizsga´lata az a´ltalunk kifejlesztett SKKR program seg´ıtse´ge´vel. Felu¨leti
szennyeze´sek ill. klaszterek ko¨zo¨tti ko¨lcsonhata´s vizsga´lata. A te´mako¨rben 8 pub-
lika´cio´ szu¨letett: [5,6,18,14,15,19,13,24]
A felsorolt te´mako¨ro¨ko¨n k´ıvu¨l szu¨lettek eredme´nyek a magnetooptikai Kerr effektus ab-
initio le´ıra´sa tere´n [17]. Szorosan egyu¨ttmu˝ko¨dve a be´csi Center for Computational Ma-
terial Science csoportja´val komoly le´pe´seket tettu¨nk egy full potential SKKR ko´d kife-
jleszte´se´ben [25] is.
2 Az eredme´nyek re´szletes ismertete´se
1. A ma´gneses rendszerek elemi gerjeszte´seit, a spinhulla´mokat legto¨bbszo¨r egy klasszi-
kus Heisenberg modell seg´ıtse´ge´vel ı´rjuk le. A relativisztikus hata´sok, a spin-
pa´lya csatola´s ko¨vetkezme´nyeke´nt a kicsere´lo˝de´si csatola´s anizotro´pia´jake´nt e´s egy
a rendszer szimmetria´ja´to´l fu¨ggo˝ ”on–site” anizotro´pia tag megjelene´se´ben jelent-
keznek. Ezek a hata´sok cseke´ly me´rte´kben mo´dos´ıtja´k a gerjeszte´si spektrumot,
de ke´tdimenzio´s rendszerekben ne´lku¨lu¨k nem alakulhatna ki hosszu´ta´vu´ ma´gneses
rend, eze´rt szerepu¨k ezekben az anyagokban fele´rte´kelo˝dik. A projekt sora´n kidolgo-
ztuk az u.n. infinitezima´lis elforgata´sok mo´dszere´nek relativisztikus va´ltozata´t. Az
elja´ra´s seg´ıtse´ge´vel meghata´roztuk Fe e´s Co monore´tegek magnon spektruma´t [9,20].
Reproduka´ltuk a ma´gneses anizotro´pia ko¨vetkezte´ben felle´po˝ gap-et. A hordozo´
s´ıkja´ban fekvo˝ ma´gnesezettse´g esete´n megmutattuk, hogy az inverzio´s szimmetria
se´ru¨le´se miatt a spinek ko¨zo¨tt felle´p a Dzyaloshinsky-Moriya ko¨lcso¨nhata´s, amely
a magnon spektrum aszimetria´ja´t okozza. Re´z hordozo´ra no¨vesztett monoatomos
kobalt re´teg esete´n kimutattuk a magnonok elliptikus polariza´ltsa´ga´t. A mo´dszer a
gerjeszte´si spektrum sza´mola´sa´n tu´l leheto˝ve teszi az on-site anizotro´pia e´s az ani-
zotro´p kicsere´lo˝de´si csatola´si a´llando´k meghata´roza´sa´t. A parame´terek seg´ıtse´ge´vel
tanulma´nyoztuk a MnAu2 rendezett o¨tvo¨zetben kialakulo´ spin he´lixet [26]. Megvizs-
ga´ltuk, hogy a Mn atomok ne´ha´ny sza´zale´kos helyettes´ıte´se Fe, Co e´s Cr atomokkal
hogyan befolya´solja a helika´lis ma´gneses szerkezet kialakula´sa´t.
Az u´gynevezett Disordered Local Moment ko¨zel´ıte´sben tanulma´nyoztuk egy re´z
szubsztra´tra helyezett vas ve´konyre´teg Curie ho˝me´rse´klete´nek va´ltoza´sa´t a ve´kony-
re´teg feletti re´z fedo˝re´teg vastagsa´ga fu¨ggve´nye´ben [4]. A vonatkozo´ k´ıse´rleti ada-
tok ezen re´tegvastagsa´g va´ltoztata´sa´val oszcilla´lo´ Curie ho˝me´rse´kletet mutattak ki,
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melyet sza´mı´ta´sainkkal kiva´lo´an reproduka´lni tudtunk e´s a ma´gneses ve´konyre´teg
spin-spin korrela´cio´s fu¨ggve´nye´nek az elektronszerkezettel o¨sszefu¨ggo˝ va´ltoza´sa´val
magyara´ztunk. Ugyancsak re´z szubsztra´ton no¨vesztett kobalt ve´konyre´teg ma´gneses
anizotro´pia´ja´t (MA) vizsga´ltuk a felu¨leti ra´csrelaxa´cio´ figyelembe ve´tele´vel [3]. A
k´ıse´rleti eredme´nyekkel megegyezo˝en azt kaptuk, hogy ebben a rendszerben az MA
energia viszonylag e´rze´ketlen a relaxa´cio´ me´rte´ke´re e´s a domina´ns dipo´l–dipo´l ko¨l-
cso¨nhata´s miatt a ma´gnesezettse´g a kobalt re´teg vastagsa´ga´to´l fu¨ggetlenu¨l a felu¨let-
tel pa´rhuzamos ira´nyu´.
Megvizsga´ltuk Cu3Au(001) szubsztra´ton no¨vesztett ve´kony, fcc szerkezetu˝ vas filmek
ma´gneses a´tfordula´si fa´zisa´tmenete´t. Az idevonatkozo´ k´ıse´rletek azt mutatta´k, hogy
alacsony ho˝me´rse´kleten kb. 3 atomi re´teg vastagsa´gna´l a vas film felu¨letre mero˝leges
ma´gnesezettse´gse a felu¨lettel pa´rhuzamos ira´nyba fordul. A ma´gneses anizoto´pia
energia (MAE) sza´mı´ta´sa´na´l figyelembe vettu¨k az arany atomok diffu´zio´ja´t a vas
filmbe ill. a vas atomi re´tegek geometriai relaxa´cio´ja´nak hata´sa´t is tanulma´nyoztuk.
A ke´t atomi re´teg vastagsa´gu´ film csak abban az esetben mutat mero˝leges ma´gne-
sezettse´get, ha a re´tegek ”egyma´sto´l ta´volodnak” (mero˝leges expanzio´) e´s az arany
atomok diffu´zio´ja kicsi. Ha´rom vas monore´teg esete´ben e´ppen az arany atomok
diffu´zio´ja, melyet egy mero˝leges kontrakcio´ stabiliza´l, vezet mero˝leges ma´gnesezett-
se´ghez. Ezek alapja´n arra ko¨vetkeztettu¨nk, hogy a vas film no¨veszte´se´nek k´ıse´rleti
ko¨ru¨lme´nyei domina´lja´k a ma´gneses a´tfordula´si vastagsa´got [22,23].
2. Komoly az e´rdeklo˝de´s a szendvics szerkezetek transzport tulajdonsa´gai ira´nt, mely-
nek oka´t leginka´bb a gigantikus ma´gneses ellena´lla´s (GMR) gyakorlati alkalma-
za´sa´ban kereshetju¨k. A ma´gneses szendvics szerkezetek a´llhatnak ke´t ku¨lo¨nbo¨zo˝
ma´gneses fe´m re´tegbo˝l, amelyeket egy nem ma´gneses ta´vtarto´ re´teg va´laszt el egy-
ma´sto´l, de a ke´t ma´gneses re´teg szerepe´t beto¨ltheti egy dome´n fal ke´t oldala is. A
Kubo-Greenwood formalizmus alapja´n intenz´ıven tanulma´nyoztuk a ma´gneses ve´-
konyre´tegek elektromos vezete´si tulajdonsa´gait. Megmutattuk, hogy ab-initio sza´-
mı´ta´sokkal lehetse´ges vizsga´lni realisztikus spin-szelep rendszerek o´ria´s ma´gneses
ellena´lla´sa´t (GMR) [2]. Foglalkoztunk a ma´gneses ve´konyre´tegek ko¨zo¨tti kicsere´-
lo˝de´si ko¨lcso¨nhata´s e´s a GMR kapcsolata´val [2,10], valamint kifejlesztettu¨nk egy,
a ve´ges atomcsoportok ma´gneses transzportja´nak sza´mı´ta´sa´ra alkalmas programot
[8]. Az fcc szerkezetu˝ permalloy o¨tvo¨zetek anizotro´p ma´gneses ellena´lla´sa´ra (AMR)
kiva´lo´ egyeze´st kaptunk a k´ıse´rletekkel [12].
A Fe/Si/Fe ha´rmasre´tegben vizsga´ltuk a vas re´tegek ko¨zo¨tti kicsere´lo˝de´si csatola´st.
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Idea´lis hata´rfelu¨letek esete´n oszcilla´lo´ ferroma´gneses ill. antiferroma´gneses csatola´st
kaptunk. A hata´rfelu¨letek ko¨zo¨tti keverede´st (interdiffu´zio´) megengedve a csatola´s
antiferroma´gneses jellegu˝ lett a Si re´teg vastagsa´ga´nak sze´les tartoma´nya´ban, mely
o¨sszhangban van a k´ıse´rleti megfigyele´ssel. Ugyancsak egyeze´sben a k´ıse´rletekkel,
az Fe e´s Si ko¨zo¨tti keverede´s az o´ria´s ma´gneses ellena´lla´s drasztikus cso¨kkene´se´hez
vezetett [7]. Megvizsga´ltuk, hogy mike´nt va´ltoznak meg a rendszer transzport tulaj-
donsa´gai, ha a Si ta´vtarto´ re´teget Cr-ra csere´lju¨k [16]. Sza´mı´ta´saink megero˝s´ıtette´k
azt a tapasztalati te´nyt, hogy ne´ha´ny % Mn szennyezo˝jelenle´te a Cr re´teg spin
su˝ru˝se´g hulla´m alapa´llapota´t antiferroma´gneses szerkezette´ alak´ıtja. Fontos megje-
gyezni, hogy ezen rendszer ma´gneses ellena´lla´sa´ra nem csak a hata´r felu¨leteknek van
hata´sa, mint a fe´lvezeto˝ ta´vtarto´ re´teg esete´n, hanem a ko¨zbu¨lso˝ re´tegbo˝l maga´bo´l
is jelento˝s ja´rule´k sza´rmazik.
Tanulma´nyoztuk a Ni85Fe15 permalloy o¨tvo¨zet dome´nfalainak tulajdonsa´gait. Ab-
initio sza´mı´ta´saink azt mutatta´k, hogy a ke´t 90o-os ill. egy 180o-os dome´nfal
ke´pzo˝de´si energia´ja ko¨zo¨tti ku¨lo¨nbse´g a falak vastagsa´ga´nak no¨vele´se esete´n gyorsan
cso¨kken, eze´rt a realisztikus me´rettartoma´nyban (∼ 10 nm) egy 180o-os dome´nfal
ko¨nnyen disszocia´lhat ke´t 90o-os dome´nfalra. Vezeto˝ke´pesse´g sza´mı´ta´sok arra az
eredme´nyre vezettek, hogy a dome´nfal ellena´lla´s ja´rule´ka´nak anizotro´pa´ja a falra
mero˝leges a´ram esete´n ze´rus, mı´g a fallal pa´rhuzamos a´ram esete´n a 90o-os e´s 180o-
os dome´nfalra ellente´tes elo˝jelu˝. [11]
3. Az uto´bbi e´vtizedben ve´gbement fejlo˝de´s a pa´szta´zo´ alagu´t e´s atomi ero˝ mikrosz-
ko´pia tere´n leheto˝ve´ tette ku¨lo¨nfe´le nanoszerkezetek le´trehoza´sa´t elleno˝rzo¨tt ko¨ru¨l-
me´nyek ko¨zo¨tt. Nagy ero˝kkel folyik ezen rendszerek k´ıse´rleti e´s elme´leti kutata´sa
ige´retesnek mutatkozo´ szerepu¨k miatt a nagysu˝ru˝se´gu˝ adat ta´rola´sban. A jelen
pa´lya´zatban is jelento˝s szerepet kapott a nanostruktu´ra´k ma´gneses e´s transzport
tulajdonsa´gainak a vizsga´lata. Ezek a rendszerek alapveto˝en ma´s ma´gneses tulaj-
donsa´gokkal rendelkeznek, mint a ve´konyre´tegek ill. bulk anyagok. Mind a Pt szub-
sztra´tra helyezett Co, mind a Cu felu¨let ko¨zeli Fe nanodro´to´ok megno¨vekedett spin-
e´s pa´lya-ma´gneses momentummal rendelkeznek e´s MA energia´juk is to¨bbszo¨ro¨se a
hasonlo´ anyagbo´l ke´pzett ve´konyre´tege´ne´l [5,6,14]. A felu¨letre helyezett nanola´nc
ero˝teljes mero˝leges anizotro´pia´t mutattak, ugyanakkor a Fe nanodro´tok ko¨nnyu˝
ma´gneses ira´nya a felu¨letto˝l me´rt ta´volsa´g fu¨ggve´nye´ben oszcilla´lo´ viselkede´st mu-
tatott.
A valo´ste´rbeli Korringa-Kohn-Rostoker mo´dszeru¨nkkel, melyet a Kubo-Greenwood
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formula alapja´n ve´ges nanostruktu´ra´k transzportsza´mı´ta´sa´ra fejlesztettu¨nk ki [18],
ku¨lo¨nbo¨zo˝ geometria´ju´ arany nanokontaktusok vezeto˝ke´pesse´ge´t hata´roztuk meg.
Ku¨lo¨no¨s figyelmet szenteltu¨nk az a´tmeneti fe´m (Pd, Fe e´s Co) szennyezo˝knek a
kontaktus vezete´se´re gyakorolt hata´sa´nak. Azt tala´ltuk, hogy a vezete´s nagyon
e´rze´kenyen va´ltozik a szennyezo˝ atom poz´ıcio´ja´nak fu¨ggve´nye´ben. Ezt a va´ltoza´st
korrela´lni tudtuk a kontaktus centruma´ban le´vo˝ atom rezona´s viselkede´st mutato´ s-
t´ıpusu´ a´llapotsu˝ru˝se´ge´vel, melyet a ma´gneses szennyezo˝ kissebbse´gi spin d-sa´vja´val
valo´ ko¨lcso¨nhata´s induka´l [19].
   

A sza´mola´s sora´n haszna´lt arany kontaktus modellje. A
vila´gos go¨mb az a´tmeneti fe´m szennyezo˝t jelo¨li.
Elso˝ elveken alapulo´ adiabatikus spin-dinamika mo´dszert alkalmaztunk fe´mes felu¨le-
tekre helyezett ma´gneses ”dro´tok” alapa´llapota´nak tanulma´nyoza´sa´ra. Elo˝szo¨r azt
demonstra´ltuk, hogy a felu¨leti szimmetria cso¨kkene´se a felu¨let norma´lisa´hoz ke´pest
do˝lt ma´gneses ira´nyu´ alapa´llapot kialakula´sa´hoz vezethet. Sza´mı´ta´sokat ve´geztu¨nk
egy he´t Co atombo´l a´llo´ la´ncra, mely a Pt(111) felu¨leten ke´pzo˝do˝ terasz le´pcso˝je´nek
mente´n helyezkedik el. Az a´ltalunk kapott alapa´llapoti ma´gnesezettse´gi ira´ny, mely
kb. 420-ot za´r be a felu¨let norma´lisa´val, szinte to¨ke´letes egyeze´st mutat a kora´bban
ve´gzett kise´rlettel [15,13].
Fe´m felu¨letre helyezett atomok seg´ıtse´ge´vel a hordo-
zo´ vegye´rte´k elektronjainak interferencia´ja´t hozhatjuk
le´tre, amelyet pa´szta´zo´ alagu´t mikroszko´ppal la´thato´va´
is tehetu¨nk. Ezeknek az u.n. kvantum kara´moknak
(quantum corral) az elektronikus e´s ma´gneses tulaj-
donsa´gait vizsga´ltuk a bea´gyazott SKKR mo´dszer fel-
haszna´la´sa´val [24]. Re´z (111) felu¨lete´re 52 Fe atomot
helyztu¨nk el egy ko¨r keru¨lete mente´n.
Az ab-initio sza´mola´s eredme´nyeit egy egyszeru˝ ko¨ralaku´ potencia´lgo¨do¨r modell
seg´ıtse´ge´vel e´rtelmeztu¨k. Az a´bra´n a hordozo´ elektron a´llapotainak te´rbeli eloszla´sa´t
la´tjuk a Fermi szint ko¨rnye´ke´n.
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3 Publika´cio´s teve´kenyse´g, nemzetko¨zi kapcsolatok
A pa´lya´zat sora´n 26 tudoma´nyos ko¨zleme´ny szu¨letett, amelyek o¨sszes´ıtett impakt faktora
68. A megjelent publika´cio´kra ma´r eddig is 70-szer hivatkoztak.
A ko¨zleme´nyek jelento˝s re´sze nemzetko¨zi egyu¨ttmu˝ko¨de´s keretein belu¨l szu¨letett. Kap-
csolatunk a Be´csi Mu˝szaki Egyetem Center for Computational Material Science (CMS)
csoportja´val ma´r to¨bb mint egy e´vtizedes mu´ltra tekinthet vissza. A Peter Weinberger
vezette koopera´cio´t a nemzetko¨zi szakma is elismeri, hiszen 2004-ben beva´lasztottak
bennu¨nket a Descartes d´ıj nyolc fo˝s do¨nto˝sei ko¨ze´
(http://ec.europa.eu/research/press/2004/pr2307en.cfm).
A pa´lya´zat sora´n elnyert ta´mogata´st igyekeztu¨nk arra is felhaszna´lni, hogy to¨bb fi-
atalt bevonjunk a kutata´sba. Lazarovits Bence e´s Palota´s Krisztia´n a BME-n szereztek
me´rno¨kfizikus diploma´t majd a CMS doktori iskola´ja´ban folytatta´k tanulma´nyaikat e´s
ve´dte´k meg PhD fokozatukat. To¨bb publika´cio´ban is szerepelnek ta´rsszerzo˝ke´nt. Jelen-
leg az MTA Szila´rdtest Kutato´inte´zete´nek illetve az University of Liverpool fiatal kutato´i.
Buruzs A´da´m e´s Antal Andra´s 2005-ben kezdte´k meg posztgradua´lis tanulma´nyaikat a
CMS e´s a BME doktori iskola´ja´ban a pa´lya´zat re´sztvevo˝i, Szunyogh La´szlo´ e´s Udvardi
La´szlo´ vezete´se´vel. Kutata´si te´ma´juk szervesen kapcsolo´dik a projekt ce´lkitu˝ze´seihez.
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